Calculation of phosphatidylcholine optical characteristics by Федулова, И. С. et al.
РАСЧЕТ ОП ТИ ЧЕСКИ Х  ХАРАКТЕРИСТИК Ф ОСФ АТИДИЛХОЛИНА
И.С.Федулова, Р.В. Щелоков 
( Г о р о д  В о л г о г р а д ,  Ф е д е р а л ь н о е  г о с у д а р с т в е н н о е  б ю д ж е т н о е  о б р а з о в а т е л ь н о е  у ч р е ж д е н и е  
в ы с ш е г о  п р о ф е с с и о н а л ь н о г о  о б р а з о в а н и я  « В о л г о г р а д с к и й  г о с у д а р с т в е н н ы й  у н и в е р с и т е т » ,
i r i s h k a - n f @ m a i l . r u , s c h e lo k o v @ m a i l . r u )
CALCULATION OF PHOSPHATIDYLCHOLINE OPTICAL CHARACTERISTICS
I.S.Fedulova, R.V. Schelokov
П р о г р е с с  в  р а з в и т и и  в ы ч и с л и т е л ь н о й  т е х н и к и  и  п р о г р а м м н о г о  о б е с п е ч е н и я  с д е л а л  м е ­
т о д ы  к в а н т о в о й  х и м и и  о д н и м  и з  н а и б о л е е  в а ж н ы х  и н с т р у м е н т о в  х и м и ч е с к и х  и  ф и з и к о ­
х и м и ч е с к и х  и с с л е д о в а н и й .  C  п о м о щ ь ю  к о м п ь ю т е р н о г о  э к с п е р и м е н т а  с т а л о  в о з м о ж н ы м  и с ­
с л е д о в а т ь  п е р е х о д н ы е  с о с т о я н и я  и  м е х а н и з м ы  х и м и ч е с к и х  р е а к ц и й ,  н е с у щ е с т в у ю щ и е  в е щ е ­
с т в а  и  д р . ,  ч т о  н е в о з м о ж н о  н а  о с н о в е  и м е ю щ и х с я  э к с п е р и м е н т а л ь н ы х  м е т о д о в .
Э л е м е н т а р н о й  е д и н и ц е й  с т р о е н и я  и  ж и з н е д е я т е л ь н о с т и  в с е х  ж и в ы х  о р г а н и з м о в  я в л я ­
е т с я  к л е т к а .  В е л и ч и н у  к л е т к и  и  о б е с п е ч е н и е  с о х р а н е н и я  с у щ е с т в у ю щ и х  р а з л и ч и й  м е ж д у  
к л е т о ч н ы м  с о д е р ж и м ы м  и  о к р у ж а ю щ е й  с р е д о й  о п р е д е л я е т  п л а з м а т и ч е с к а я  м е м б р а н а ,  о с ­
н о в н о й  с т р у к т у р о й  к о т о р о й  я в л я е т с я  б и с л о й .  С у щ е с т в у е т  н е с к о л ь к о  к л а с с о в  м е м б р а н н ы х  
л и п и д о в ,  о д н а к о  в  н а и б о л ь ш е м  к о л и ч е с т в е  в  м е м б р а н а х  п р и с у т с т в у ю т  ф о с ф о л и п и д ы .
Ф о с ф о л и п и д ы  о т н о с я т с я  к  ж и д к и м  к р и с т а л л а м ,  с о ч е т а ю щ и м  в  с е б е  а н и з о т р о п н ы е  
с в о й с т в а  к р и с т а л л о в  и  т е к у ч и е  с в о й с т в а  ж и д к о с т е й .  Н а и б о л е е  х а р а к т е р н ы м  с в о й с т в о м  ж и д ­
к и х  к р и с т а л л о в  я в л я е т с я  и х  с п о с о б н о с т ь  и з м е н я т ь  о р и е н т а ц и ю  м о л е к у л  п о д  в о з д е й с т в и е м  
э л е к т р и ч е с к и х  п о л е й ,  ч т о  о т к р ы в а е т  ш и р о к и е  в о з м о ж н о с т и  д л я  п р и м е н е н и я  и х  в  п р о м ы ш ­
л е н н о с т и .  С о з д а н и е  л а з е р о в  п р и в е л о  к  в о з н и к н о в е н и ю  н о в ы х  р а з д е л о в  в з а и м о д е й с т в и я  с в е т а  
с  в е щ е с т в о м ,  и  о с о б о е  м е с т о  с р е д и  н и х  з а н и м а е т  н е л и н е й н а я  о п т и к а  ж и д к и х  к р и с т а л л о в .  
П р и м е н е н и е  н е л и н е й н о й  о п т и к и  д а е т  н о в у ю  и н ф о р м а ц и ю  о  с т р у к т у р е  ж и д к и х  к р и с т а л л о в ,  
х а р а к т е р е  м е ж м о л е к у л я р н о г о  в з а и м о д е й с т в и я  в  н и х  и  т .п .  Т а к и м  о б р а з о м ,  р е ч ь  и д е т  о  н е л и ­
н е й н о й  с п е к т р о с к о п и и  ж и д к и х  к р и с т а л л о в  в  с а м о м  ш и р о к о м  с м ы с л е .
Д л я  р а б о т ы  и с п о л ь з о в а л а с ь  к о н к р е т н а я  м о л е к у л а  ф о с ф о л и п и д а  -  л е ц и т и н ( р и с .  1), 
т а к ж е  н о с и т  н а з в а н и е  ф о с ф а т и д и л х о л и н ,  д л я  к о т о р о й  б ы л о  н е о б х о д и м о  р е а л и з о в а т ь  с л е ­
д у ю щ и е  з а д а ч и :  р а с с ч и т а т ь  с и л у  в р а щ е н и я  и  п о с т р о и т ь  г р а ф и к  з а в и с и м о с т и  о п т и ч е с к о г о  
в р а щ е н и я  о т  ч а с т о т ы  .n m
Ф о с ф а т и д и л х о л и н ы  о д н и  и з  с а м ы х  р а с п р о с т р а н е н н ы х  м о л е к у л  к л е т о ч н ы х  м е м б р а н .  
Л е ц и т и н ы ,  к а к  и  п р о с т ы е  ж и р ы , с о д е р ж а т  с т р у к т у р н ы е  о с т а т к и  г л и ц е р и н а  и  ж и р н ы х  к и с л о т ,  
н о  в  и х  с о с т а в  е щ ё  в х о д я т  ф о с ф о р н а я  к и с л о т а  и  х о л и н .  Л е ц и т и н ы  ш и р о к о  п р е д с т а в л е н ы  в  
к л е т к а х  р а з л и ч н ы х  т к а н е й ,  о н и  в ы п о л н я ю т  к а к  м е т а б о л и ч е с к и е ,  т а к  и  с т р у к т у р н ы е  ф у н к ц и и  
в  м е м б р а н а х .
О с н о в н ы е  м о л е к у л я р н ы е  х а р а к т е р и с т и к и  л е ц и т и н а :
1. П о л н о е  н а з в а н и е  и с с л е д у е м о й  м о л е к у л ы  1 - h e x a d e c a n o y l - 2 - ( 9 z - o c ta d e c e n o y l ) - s n -  
g ly c e r o - 3 - p h o s p h o c h o l in e ;
2 . А б б р е в и а т у р а  P O P C ,P C ( 1 6 :0 /1 8 :1 ( 9 Z ) ) ;
3 . М о л е к у л я р н а я  ф о р м у л а  C 42H  82N O gP ;
4 . М о л е к у л я р н ы й  в е с  7 6 0 ,0 7 6 ;
5 . С о с т а в  С 66,55% H 10.64% , N 1.85% O 16.88% P 4.09%.
Рис. 1. Структура лецитина
Расчет был произведен с помощью квантовохимического метода Хартри-Фока с бази­
сом STO-6G.
В результате проделанной работы были рассчитаны:
Были вычислены значения оптического вращения(Ор1іса1 Rotation) и частоты (fre­
quency) для каждого атома молекулы фосфотидилхолина. Используя полученные значения, 
легко можно построить зависимость оптического вращения от частоты.(рис. 2).
oticalRotetion
100
50
0
-50
-100
-150
с о  І о  cnI 
ю  R— а з  
СГ> К - 04
Го>
ІО )
CD
L  і
ll in iiiiiiiiifflkiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiliiliilliilhliiii
О ) N  N
с о  см с о  
с о  ю  ^
р си
-  с о  с о
-  о
Ш™ІііГіііпМУ(кіМ
ІО  О ) ю
CD О ) О  
СМ О  Ti­
CNI CNI СО СО 
S  N  T f
с о  cni с о  с о
с э  ю  с о  
Т - ю  о  
04 tJ-
со"
с о
'- с  ■ - -  ~  ' г  tj- - „ —с с о  ~ с
^ - ^ C M C M ^ - C M S O J C M S C D O t-
c o - ^ - o o c n i c o l o c o c n i t - c n i o c o
O C M C M C O W W I D ^ N N N ^ O )  
-t— -t— -t— -t— -t— -t— -t— 1 -  г о  г о  т
rot
freq
Рис. 2. График зависимости Opt(freq).
В ходе работы были также получены несколько значений вращательной постоянной 
Rotation constants(GHZ): 0.0645309; 0.0086504; 0.0078079.
Она характеризует природу вещества и зависит от длины волны и температуры.
